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Contextualização

1. Permitem estudar a natureza das ligações químicas (conteúdo 

energético):

• Correlações entre energia, estrutura e reactividade;

• Índices de perigosidade (segurança laboratorial/industrial);

• Selecção de equipamento e optimização de processos 

industriais.

2. Determinação experimental complexa, morosa, cara e muitas vezes 

não aplicável.

Propriedades Termoquímicas



Contextualização

• + 55 milhões de compostos químicos

• + 12 mil novos compostos/dia
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Problemas:

1. Pesquisa de dados

• Livros e artigos: morosa e complexa;

• BDs privadas: dispendiosa;

• BDs públicas: falta de dados e/ou dados críticamente 

avaliados.

2. Disponibilidade de dados sobre propriedades termoquímicas

A química como ciência empírica



Arquitectura do Sistema

Apresentação de Dados Previsão de Propriedades

Fontes de Dados

Dados Compilados pelo 
GEM-CQB Inserção de Dados

Administração

Validação de Dados

Inserção de Dados

Monitorização

Administração

Eliminação de Dados

Actualização de Dados

BD 
desactualizada

BD 
temporária

Pesquisa

Simples EstruturalAvançada

ELBA

Simples Estrutural

Resultados Resultados



Funcionalidades do ThermInfo: 

Pesquisa de compostos



Funcionalidades do ThermInfo: 

Pesquisa de compostos



Funcionalidades do ThermInfo: 

ELBA

1. Nova parametrização do método aditivo de Laidler para estimar 

entalpias de hidrocarbonetos:

• Melhores estimativas;

• Associa um significado físico ao valor dos parâmetros;

• Não se deixa limitar pelo elevado número de parâmetros (conjunto de 

165 parâmetros para cada estado físico/mudança de estado).

2. Extensões importantes:

• o tipo de ligações entre os átomos e a influência das ligações vizinhas;

• o tipo de cadeia: linear, ramificada, e cíclica;

• interacções não ligantes e esteroisomeria;
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Funcionalidades do ThermInfo: 

ELBA



• Estimar os parâmetros ELBA em falta;

• Implementar o ELBA para as restantes

famílias de compostos químicos;

• Aplicar e comparar outros métodos de data-

mining para estimar entalpias de formação;

• Aplicar estes métodos para estimar outras

propriedades termoquímicas.

Direcções Futuras



Direcções Futuras

1. Utilização de matrizes de distâncias entre cada um dos átomos do 

composto e outros descritores estruturais(?) a definir

Termos laidler vs distância experimental 

dos diferentes tipos de ligações



“The future of chemistry depends on the
automated analysis of chemical knowledge,
combining disparate data sources in a single
resource which can be analyzed using
computational techniques to assess and build
on these data.”

Townsend et al. (2004) 

http://www.therminfo.com


